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Розглянуто процеси розсiяння електронiв на близькодiючому потенцiалi, зумовленому
взаємодiєю з полярними та неполярними оптичними фононами, п’єзоелектричними та
акустичними фононами, полем статичної деформацiї, iонiзованими та нейтральними до-
мiшками в зразках GaN зi структурою вюртциту та з концентрацiєю домiшок 4×1016 см−3

та 2 × 1019 см−3. Розрахованi температурнi залежностi рухливостi електронiв в iнтервалi
40− 500 K.
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Вступ

Нiтрид галiю (GaN) є одним з матерiалiв, який
широко застосовують у приладах , що працюють за
високих температур та високих частот. Зокрема, цей
матерiал застосовується пiд час виробництва високо-
ефективних свiтлодiодiв, що працюють у голубiй та
фiолетовiй дiлянках спектра [1, 2]. Подальший про-
грес у проектуваннi та оптимiзацiї приладiв, створе-
них на основi GaN, вимагає детального моделювання
фiзичних параметрiв цього матерiалу. Одним з таких
параметрiв є рухливiсть носiїв заряду. Експеримен-
тальнi данi iз залежностi рухливостi носiїв вiд темпе-
ратури та рiвня легування домiшками наведенi в ро-
ботах [3–10]. Теоретичну iнтерпретацiю цих даних ви-
конували за методом Монте-Карло [11], в наближеннi
часу релаксацiї [12], варiацiйним методом [13, 14] та
методом iтерацiй [15, 16]. Спiльною особливiстю всiх
цих методiв є використання для опису явищ перено-
су в цьому матерiалi далекодiючих моделей розсiя-
ння носiїв заряду. У цих моделях припускалося, що
носiй взаємодiє з усiм кристалом (електрон-фононна
взаємодiя) або носiй взаємодiє з потенцiалом заря-
дженої домiшки, радiус дiї якого ∼ 20 − 100a0 (a0 –
стала гратки). Однак, таке припущення мiстить на-
ступнi протирiччя: а) воно суперечить спецiальнiй те-
орiї вiдносностi, згiдно з якою носiй взаємодiє тiльки
з сусiднiми областями кристала; б) воно суперечить
атомiстичному принципу, згiдно з яким носiй взає-
модiє (вiддає енергiю) тiльки з одним атомом, а не
з багатьма атомами одночасно. Крiм того, для дефе-
ктiв з потенцiалом взаємодiї U ≈ 1

rn (n = 1, 2) на
вiдстанях ∼ 10a0 потенцiал стає величиною другого
порядку малостi, тодi як зазначенi вище моделi роз-

глядаються в першому (борнiвському) порядку теорiї
збурень. З iншого боку, в роботах [17–19] були запро-
понованi близькодiючi моделi розсiяння носiїв заря-
ду в твердих розчинах сполук AIIBV I , в яких вище
вказанi недолiки були вiдсутнi. Припускали, що но-
сiй взаємодiє з потенцiалом дефекту тiльки в межах
однiєї елементарної комiрки. Метою теперiшньої ро-
боти є застосування цього пiдходу для опису розсiян-
ня електронiв на рiзних типах дефектiв кристалiчної
гратки в GaN.

Теорiя

Всi вищезазначенi близькодiючi моделi розсiяння
описують явища переносу в напiвпровiдниках зi стру-
ктурою цинкової обманки. Для того, щоб застосувати
цi моделi до нiтриду галiю, який має структуру вюр-
тциту, у формули для ймовiрностi переходу носiя з
стану k в стан k′ вводяться такi змiни:

а) об’єм елементарної комiрки структури цинкової
обманки VZB = a3

0
4 замiнюється об’ємом елементарної

комiрки структури вюртциту VW = a2
0c0

√
3

2 (a0, c0 –
сталi гратки гексагональної структури);

б) пiд час iнтегрування по хвильовому вектору
носiя стала гратки структури цинкової обманки a0

замiнюється виразом a0+c0
2 .

З врахуванням цього ймовiрнiсть переходу но-
сiя заряду з стану k в стан k′ , зумовленого вза-
ємодiєю з полярним оптичним (ПО), неполярним
оптичним (НПО), п’єзооптичним (ПОП), п’єзоаку-
стичним (ПАК), акустичним фононами (АК), iонiзо-
ваною домiшкою (IД), потенцiалом статичної дефор-
мацiї (СД) матимуть вигляд [17, 18]:
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де MGa, MN – маса атома; G – кiлькiсть елемен-
тарних комiрок в об’ємi кристала; ε0 – дiелектрична
стала; e – заряд електрона; NLO; NTO – кiлькiсть
поздовжнiх (LO) та поперечних (TO) фононiв з ча-
стотою ωLO i ωTO вiдповiдно (пiд час розрахункiв
приймали, що ωLO = ωTO); e14 – компонента п’єзо-
електричного тензора; kB – стала Больцмана; cLO,
cTO – вiдповiднi швидкостi звуку (cLO = cTO = c); V
– об’єм кристала; NIД, NНД, NСД – концентрацiя iонi-
зованих та нейтральних домiшок, центрiв статичної
деформацiї; Zi – кратнiсть iонiзацiї домiшки; ~ – ста-
ла Планка; δ(ε) – дельта-функцiя Дiрака; EAK, EНПО
– акустичний та оптичний потенцiали деформацiї
вiдповiдно; γPO, γPZ , γII – пiдгоночнi параметри,
що визначають радiус дiї близькодiючого потенцiа-
лу (R = γa0, 0 < γPO, γPZ ≤

√
1 + a2

0/c2
0/2 = 1.187,

0 ≤ γII ≤ (1 + c0/a0) /2 = 1.31); q = |k′ − k|; C ≈ 0.1;
k(ε) – хвильовий вектор електрона.

У виразах (1)–(7) перший множник у правiй ча-
стинi являє собою геометричний фактор, що врахо-
вує вiдмiннiсть структури вюртциту вiд структури
сфалериту.

Варто вiдзначити, що сильна степенева зале-
жнiсть пiдгоночних параметрiв рiзко обмежує мо-
жливостi вибору їх числових значень.

Обчислювали компоненти тензора провiдностi на
основi формалiзму точного розв’язку стацiонарного
рiвняння Больцмана [25]. Використовуючи цей фор-
малiзм, можемо отримати додатковий пiдгоночний
параметр γSSNСД для СД-механiзму розсiяння [18].
Параметри кристалiв GaN, що використовувалися
пiд час розрахункiв, наведенi в табл. 1. Єдиний пара-
метр, значення якого вiдсутнi в лiтературi, це опти-
чний потенцiал деформацiї (EНПО). Для його оцiню-
вання використаємо той факт, що для GaP, GaAs,
GaSb значення цього параметра вiдповiдно 28.9, 36,4
та 32.3 еВ [26]. Тому для GaN значення EНПО виби-
рали 29 еВ.

Порiвняння теорiї та експерименту

Порiвнювали теоретичнi температурнi залежностi
рухливостi електронiв з експериментальними дани-
ми, наведеними в роботах [5] (концентрацiя домiшок
ND ∼ 4× 1016см−3) та [7] (зразок 5 з концентрацiєю
домiшок ND ∼ 2 × 1019см−3). Пiд час розрахункiв
припускалося, що у всьому розглянутому iнтервалi
температур 40− 500 iснує домiшкова провiднiсть. Рi-
вень Фермi визначався з рiвняння електронейтраль-
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ностi n = 1/eR = N+
D , де R – експериментальне зна-

чення коефiцiєнта Холла.
Теоретичнi кривi µ(T ) для GaN наведенi на рис.

1a, b. Суцiльнi лiнiї представляють кривi, розрахова-
нi на основi близькодiючих моделей в межах точно-
го розв’язку рiвняння Больцмана. У табл. 2 наведенi
отриманi значення параметрiв розсiяння γ для рiзних
механiзмiв розсiяння. Видно, що теоретичнi кривi до-
статньо добре узгоджуються з експериментом у всьо-
му розглянутому iнтервалi температур. Для оцiнюва-
ння значення рiзних механiзмiв розсiяння на рис. 1a,
b точковими лiнiями зображенi вiдповiднi залежно-
стi.

З рис. 1а видно, що в зразку з низькою концен-

трацiєю домiшок за низьких температур (T<70 K)
основним механiзмом розсiяння є розсiяння на потен-
цiалi статичної деформацiї (крива 7). Дещо меншим,
але не знехтувано малим є розсiяння на акустичних
фононах (крива 1), вплив якого по мiрi пiдвищен-
ня температури зростає. У разi високих температур
домiнуючим механiзмом розсiяння стає розсiяння на
полярних оптичних фононах (крива 5), однак, розсi-
яння на акустичних фононах є теж iстотним. В обла-
стi низьких температур спостерiгається рiзний на-
хил теоретичної кривої та експериментальних даних.
Це можна пояснити неповнотою СД-моделi розсiян-
ня [18], де повинна бути врахована кутова залежнiсть
потенцiалу взаємодiї.

Таблиця 1

Параметри GaN зi структурою вюртцита

Параметр матерiалу Значення Лiтература
Постiйнa гратки, a0 (м) 3.189× 10−10 [20]

c0 (м) 5.185× 10−10

Ширина забороненої зони, Eg (eВ) 3.503− 5.08× 10−4T 2/(T + 996) [20, 21]
Ефективна маса електрона, mn/m0 0.22 [12, 13]
Густина, ρ0 (кг/м3) 6.1× 103 [22, 24]
Оптичний потенцiал деформацiї, EНПО (eВ) 29 Оцiнка
Частота поздовжнiх оптичних фононiв, ωLO (рад/с) 13.983× 1013 [11, 13]
Статична дiелектрична стала, εs 10.4 [11, 12]
Високочастотна дiелектрична стала, ε∞ 5.47 [11, 12]
Акустичний потенцiал деформацiї, EAC (eВ) 9.2 [12, 23]
Швидкiсть звуку, c (м/с) 6.59× 103 [22, 24]
П’єзоелектрична стала, e14 (Кл/м2) 0.5 [11,12]

Таблиця 2

Концентрацiя домiшки, см−3 γPO γPZ γII γSSNСД × 10−14cm−3

ND ∼ 4× 1016 0.93 0.44 1.0 8.0
ND ∼ 2× 1019 0.80 0.44 0.62 180.0

a b
Рис. 1. Температурна залежнiсть рухливостi електронiв в кристалах GaN. Суцiльна лiнiя – змiшаний механiзм розсi-
яння; 1,2,3,4,5,6,7 – AК, IД, НПO, ПAК, ПO, ПOП, СД-механiзми розсiяння вiдповiдно

138 Теоретична i прикладна фiзика

Lviv Polytechnic National University Institutional Repository http://ena.lp.edu.ua



Застосування принципу близькодiї в теорiї розсiяння електронiв в GaN

У зразку з високою концентрацiєю домiшок (рис.
1b) має мiсце виродження електронного газу, вiдпо-
вiдно рухливiсть носiїв майже не змiнюється з темпе-
ратурою. Тут у всьому розглянутому iнтервалi тем-
ператур основним механiзмом розсiяння є розсiяння
на центрах статичної деформацiї, концентрацiя яких
є майже на два порядки вища. Окрiм того, iстотним
є вплив розсiяння на iонiзованих домiшках, а за висо-
ких температур необхiдно враховувати розсiяння на
акустичних та полярних оптичних фононнах.

Решта механiзмiв розсiяння, таких, як розсiяння
на неполярних оптичних фононах, розсiяння на п’є-
зооптичних та п’єзоакустичних фононах – роблять
знехтувано малий внесок.

Порiвнюючи два конкуруючi пiдходи до описува-
ння явищ переносу – далекодiючого та близькодiю-
чого, необхiдно вiдзначити таке. У далекодiючих мо-
делях пiд час обчислення матричного елемента взає-
модiї iнтегрування ведеться в межах вiд нуля до не-
скiнченностi (початок сферичної системи координат
розташований у центрi дефекту):

H(k,k′) ≈
∞∫

0

π∫

0

2π∫

0

Ψ∗UΨdV, (8)

де U – оператор потенцiальної енергiї дефекту, Ψ –
хвильова функцiя електрона.

Цей вираз можна представити наступним чином

H(k,k′) ≈
γa0∫

0

π∫

0

2π∫

0

Ψ∗UΨdV +

∞∫

γa0

π∫

0

2π∫

0

Ψ∗UΨdV. (9)

У близькодiючих моделях матричний елемент має
вигляд

H(k,k′) ≈
γa0∫

0

π∫

0

2π∫

0

Ψ∗UΨdV, (10)

тобто, вiдрiзняється на величину другого iнтегралу.
У пропонованiй роботi математично доведено, що,
використовуючи матричний елемент близькодiючих
моделей (10), можемо досягнути узгодження з експе-
риментальними даними. Це означає, що вплив дру-
гого iнтеграла у виразi (9) на опис характеристик
кристалу практично нульовий, тому з математично-
го погляду ним можна повнiстю знехтувати.

Висновки

На основi принципу близькодiї розглянуто проце-
си розсiяння електронiв на рiзного типу дефектах
гратки в кристалах GaN зi структурою вюртциту.
Встановлено достатньо добру узгодженiсть теорiї та
експериментальних даних у дослiдженому iнтервалi
температур.
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ПРИМЕНЕНИЕ ПРИНЦИПА БЛИЗКОДЕЙСТВИЯ В ТЕОРИИ
РАССЕЯНИЯ ЭЛЕКТРОНОВ В GaN

О.П. Малык, Г.В. Кеньо
Национальный университет “Львивська политехника”,

ул. С. Бандеры, 12, Львов, 79013, Украина

Рассмотрены процессы рассеяния электронов на близкодействующем потенциале обу-
словленном взаимодействием с полярными и неполярными оптическими фононами, пье-
зоэлектрическими и акустическими фононами, статической деформации, нейтральной и
заряженной примеси в образцах GaN со структурой вюртцита и концентрацией примеси
4 × 1016 см−3 и 2 × 1019 см−3. Рассчитаны температурные зависимости подвижности эле-
ктронов в интервале 40− 500 K.
Ключевые слова: явления переноса, рассеяние носителей заряда, нитрид галлия
PACS: 72.20.Dp
УДК: 621.315.592

THE USE OF THE SHORT-RANGE PRINCIPLE
IN THE ELECTRON SCATTERING THEORY IN GaN

O.P. Malyk, G.V. Kenyo
National University “Lvivska Politechnika”
12 S. Banderа Str., 79013, Lviv, Ukraine

The processes of the electron scattering on the short-range potential caused by interaction with
polar and nonpolar optical phonons, piezoelectric and acoustic phonons, static strain, neutral
and ionized impurities in wurtzite GaN samples with impurity concentration 4 × 1016 cm−3

and 2 × 1019 cm−3 are considered. The temperature dependences of the electron mobility in
temperature range 40− 500 K are calculated.
Key words: transport phenomena, charge carrier scattering, gallium nitride.
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